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段階に応じて,第 1世代 (1951-1960,真空管 ),第2世代 (1960-1965,トランジスタ),
























粒子間相互作用が中心力 2体ポテンシァル¢(ヤ)で与えられる同一十粒子 (N個 )から成る古
典系を考える｡系の全ポテンシァルエネルギーを¢とすると,周期境界条件を考慮し,又,〟
















∂ → ∂ → ∂ → → → →
で与えられるo但し ▽ -- i+- j+- k (i,j,kは J,γ,Z方向の単
乙 ∂x乙 ∂y乙 ∂Z乙
位ベクトル)｡位相空間における粒子の軌跡はニュー トンの運動方程式を解いて得られる｡
→ --◆
時刻 tにおける粒子の座標を r乙(i)(i-1,2,･･･N),速度 をui(i)としよう｡時刻 t.(≡
-)


















rL(i.)- ri(i_)-2聖 土建 (At)
→ ･.･一斗
d≠
dア乙(i) - ′1､ d27乙(i) ヌi-(i)











を得る｡ (2.7)式から,時刻 t+Atにおける粒子の座標は,それ以前の時刻 t,および t-
=芦】 E









































時刻 tにおける系の状態を 矛 (i)と記する｡N個の粒子の1つ (例えばj番目の粒子 )を
選び り からランダムにArjだけ変位させ,この状態を7k(i)-(rl,r2,･･r)+Arj,･-TN)
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ギi,jnは(2.2)式で与えられる｡ Zは電荷の大きさをあらわす｡- k は逆格子ベク トルを
i L
あらわす.計算機実験では,実箱 (a-0に相当 )が単位胞に相当する｡ (3.3)-(3.5)式の
パラメーターαは,Ewald法で導入されたパラメーターで,長さの逆数の次元をもつので,上α
をパラメータと考えた方が便利である｡このα上のとり方によって, (3.3)式の∑と(3.5)式-う･Tt,
の∑の収束の仕方が異 ってくる｡全体として最 も計算時間が短 くてすむように適当なパラメ-
/1- 1. >
タの値を定める｡ よく用いられる方法は (3･3)の nは各 (i,j)の組について1つですみ(a
-Oを含 めて ), (3.5)の了の和はかなり大きい所,例えばI言I-～30,迄 とる事が可能とな
=岩コ
るようにαLの値を設定する｡ (3.5)の kの和の値は,系を網目格子に分割 し,この網目格子




























































上田教授 (京大 ･工 )を代表者とする研究グループが共同研究として計算機の利用申請を行
い,幸いここ数年続いて利用が認められているものである｡ プラズマ研究所の場合は,承認さ
れたcpuの範囲内で負担金なしで利用出来るので,大型計算のほとんどはこの計算機を用いて
行っているのが実状で,これに負う所は誠に大きいといわねばならない｡この計算機の利用が
今後も引継いて可能になる事を希望しているが,その保障は必ずしもない｡計算機利用が年々
増え,プラズマ固有の計算機利用が増えていく現状から推測すれば,統計力学関係の研究に計
算機利用の配分が少くとも今迄以上になることを望むのは非常に困難である事は十分予測され
る｡
一方,東大センター,京大センターを始めとする全国共同利用大型計算機の方は,使用時間
に比例した負担金が課せられ,我々のような大型計算では,この料金が非常に高額になり,十
分な予算がないと出来ない｡又1-job当りの時間制限があり,長時間計算が行いづらい難点
がある｡しかし,既に,本大学 (金沢大学 )と京大センターとの間には専用回線が結ばれてい
て,更に七大学大型計算機センターはネットワークで結ばれているので,この点では,利用の
し易さはプラズマ研究所に比べて格段に良いので,可能な限り大型計算機センターを使用して
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いる｡
これ らの問題点の他に,今後の問題点として,次の点を指適しておきたい｡計算機実験で得
られたデーター(各時刻における粒子の座標,速度等 )は,以後の解折に用いる為,保存 して
おく必要があるが,この量は通常何+MB(メガバイト)にも達する｡計算中は,これらのデー
ターは磁気ディスク(補助記憶装置 )に格納できるが,使用が許される磁気ディスクの容量に
きつい制約がある現在,計算終了後は磁気テープに移す事が余儀なくされる現状である｡遠隔
地から投入したJOB(RemoteEntryJOB)の場合,回線のデータ転送速度が十分でない為,
ホストコンピュータの磁気ディスクに蓄えられたこれら大量のデーターを端末計算機に移送す
る事は実際上不可能であるので,わざわざ出向いて(出張 して )データーを磁気テープに移す
事を実行 している｡今後,計算機補助記憶装置がもっと利用し易 くなる事を期待する｡同時に,
光通信を軸とした新 しい通信技術の開発にカを注ぎ,回線速度の著しい向上を進められる事を
期待する｡
以上,計算機ユーザーの立場から,現状の問題点のいくつかを指適 した｡これらの問題はソ
フトの面とハー ドの面の両方があり,技術的に可能なもの,今後の技術開発に待たなければな
らないものも含まれている事を断っておきたい｡
分子動力学,モンテカルロ計算のプログラム,並びにデーターの公開の問題については触れ
ることが出来なかったが,これらは近い将来考えていかなければならない問題である｡
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